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ルを用いる．無限の系全体に拡がる散乱解 {Ψ(zk)} , k = −∞, . . . ,−1, 0, 1, . . . ,∞,
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i (zk) · · · k ≤ 0
N∑
i=1














示す．第M 番目のユニットセル (zが zM1 ≤ z ≤ zMm の領域)におけるKohn-Sham
方程式
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Φ(zMm ) = λΦ(z
M−1
m )
Φ(zM+11 ) = λΦ(z
M
1 ) (7)
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(8)式を解くと，ブロッホ因子 λ = eikzLz は固有値として，一般化ブロッホ状
態 Φ(z)の z = zM−1m , z
M+1
1 での値は固有ベクトルとして求まる．(6)式の λの定義
からわかるように，|λ| = 1の場合のブロッホ波数 kz は実数であり，固有ベクトル









































擬ポテンシャル [3, 4]を用いて扱い，電子の交換相関相互作用には局所密度近似 [9]
を用いた．また，実空間差分法 [1, 5, 6, 7, 8]におけるグリッドの幅はすべての方向




的なのは主に s-pz 軌道からなる第 1チャネルであり，px-py 軌道が支配的な二重に
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